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分を対角化する表示の直横よりなる汝蜘 臥 つまり､I†111†--†1> である｡こ
のような波動関数は2Nケある｡これを2進数として表現し､0-2N-1,で番号付けをす
ることにした｡例えば､Nを系の大きさ (スピンの地政)とすると､N-4; l††1†>


















































































解決になっていない｡そこで,｢工夫してやる｡つまり, 撤 - £n･Ⅰ)-1･ゆが求まれば
よいのであるから､中川 - α｣fn･Ⅰ)-1･中とおいてやって､ 撤｣fn･Ⅰ)･
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¢ (‖ -中と書き直し､これを中川 について解いてやるのである｡CG法を用いればこのよ
うな一次方程式系を､逆行列を求めることなく解くことができる｡そして､更に､ (〟-tn



















































































































































































































































@ Ⅸ別Ⅳr(IEXnD) 倍精度実数型 相互作用 Jij
(代入の比かiZRTIOに同じ｡)
(3) cG ;逝肋 の逆行列決算を行なう｡
CAL ∝鑑,IPAIR,IZXXd),LISTl,LIST2,MAX.Ⅳ,B,X,P,R.Y,ISTtP,ITERAT,ZRTIO,Ⅸ洲【Ⅳr)
@ E 倍精度実数型 求める固有ベクトルに対応する固有値
(LANCZSで求めたE(1),E(2)etc)










































































































@ EMⅣr(Ⅰ脚 の) 倍精度実数型 相互作用 Jij
(代入の仕方は訂rIOに同じ｡)















@ EVO帆X,NthATEC) 倍精度実数型 直交化するべきベクトル (入力)
親格直交化されたベクトル (出力)






















































































































































Ⅴ (MAX,Ⅰ)-Ⅴ (1,Ⅰ) 13> I+V (2,Ⅰ) 15>





















これを 東大センター のHITAC S-810/20で走らせるには､以下のようにする｡





瑚 別 SPIN‥PAW )
いろいろなメッセー ジ｡気にする必衰なし｡
>>
玖上の様な手続きでメイン)レー チンとサ1)レー チン･ライブラリー のロー ド･モジュー ルを作
成する｡メイン･)レ十テンのロー ド･モジュー ルは@SPIN.LOAD,サブ･Jレー チンの




























VO (MAX),Vl(MAX),V2 (MAX),DELM (MA孟),















































































































































Appendix･D TITPACKのソース リス ト




00050 C* ** VARIABLES MARKED a SHOULD BE GIVEN FROM MAIN PROGRAM
ooo60 CH ♯ VARIABLES MARKED # ARE EVALUATED AND RETURNED
ooo70C LISTl(I) # I-TH SPIN CONFIGURATION EXPRESSED BY BIT PATTERN
ooo80C LIST2 # INVERSE LIST OF LISTI
ooo90C MAX a DIMENSION OF THE MATRIX
oolOO C N a NUMBER OF SITES OF THE LATTICE



















00300 DO 10 I=1,2**N
OO310 1SZ=0
00320 LIST2(I)=0
00330 DO 20 J=0,N-1
00340 20 IS三三ISZ+MODくⅠ/2**J,2)
00350 IF(ISZ.NE.IUPSPN)GO TO 10
OO360 ICNT=ICNT+1
00370 IF(ICNT.GT.MAX)THEN
















00540 C+H VARIABLES MARKED a SHOULD BE GIVEN FROM MAIN PROGRAM
oo550 C+ +* VARIA8LES MARKED # ARE EVALUATED AND RETURNED
oo560C N a NUMBER OF SITES




a NUMBER OF BONDS
UORKING AREA

























ZRTIO(IBOND) a RATIO OF Jz TO Jxy







u FOUR LOuEST EIGENVALUES TO BE RETURNED
〝 NUMBER OF ITERATIONS TO BE RETURNED
a LOCATION OF NONZERO ELEMENT OF THE INITIAL VECTOR
8 CONFIGURATIONS IN THE SPACE OF THE SPECIFIED S乙
a DIMENSION OF THE MATRIX
a EXCHANGE INTERACTION OF EACH 80ND Jxyくり 〉
OPTIMIZED FOR S-810/20

















OO900 DO 10 I=1,MAX
OO910 VO(Ⅰ)=0.000
00920 Vl(I)=0.ODO




00960 C*** DIAGONAL ELEMENTS
















































































































































IF(BETA (I).LT .0 .5D-20)THEN
uRITE(6,*)I TRIDIAGONALIZATION UNSUCCESSFUL IN LA NCZSI
RETURN
END IF
IF(Ⅰ.GT .20.AND .MOD(I,ISTEP).EQ .0)THE N









CALL ¥DET2M (ALPHA .Ⅰ.B ET A ,20 ,1 ,0 .5D-9 , 4 ,













02100 C+ +* VARIABLES MARKEt) a SHOULD 8E GIVEN FROM MAIN PROGRAM
O2110 C*** VARIABLES MARKED n ARE EVALUATED AND RETURNED
O2120 C MAX a MATRIX DIMENSION
O2130 C IPAIR a PAIRS OF SITES CONNECTED BY BONDS
O2140 C IBOND a NUMBER OF 80NDS
O2150 C LIST1,2 8 CONFIGURATIONS IN THE SPACE OF THE SPECIFIED SZ













BONDuT a EXCHANGE INTERACTION OF EACH BOND JxyくIJ)
ELEMNT # MATRIX ELEMENTS TO BE RETURNED

































































02630 C*H VARIABLES MARKED a SHOULD BE GIVEN FROM MAIN PROGRAM















a PAIRS OF SITES CONNECTED 8Y BONDS
a NUMBER OF BONDS
a CONFIGURATIONS IN THE SPACE OF THE SPECIFIED SZ
a MATRIX DIMENSION
a NUMBER QF SITES
uOFu ING ARE FOR FHS OF THE EQUATION (H-E(APPROX) )+X_-B
〝 EIGEN VECTOR TO BE RETURNED
uORKING AREA USED IN THE CG ROUTINE
∂ iNTERVAL TO CHECK CONVERGENCE IN CG
a LOCATION OF THE NONヱERO ELEMENT IN THE INITIAL VECTOR
a RATIO OF Jz TO Jxy
a EXCHANGE INTERACTION OF EACH BOND Jxyくり)
02780
02790 IMPLICIT REAL*8くA一日.0-ヱ)
02800 DIMENSION IPAIR(IBOND+2),ZRT10(IBOND),LISTlくMAX),LIST2く2H N)
02810 DIMENSION B(MAX),X(MAX)'RくMAX),Y(MAX),PくMAX),t30NDuT(IBOND)
02870
02830 IF(MAX .GT.184756 .OR.N.GT .20)THEN


















CALL CGくE'IPAIR,IBOND ,LISTl.LIST2 ,MAX,N,a ,X,P,FhY.ISTEP,IT ERAT,
ZRTIO ,80NDuT)
IF(ITERAT.GT.MAX)THEN
uRITE(6,+)I ITERAT IN CG IS GT M A XI
uRITE(6,*)I ITR IN INV ITR ISI,ITFi
RETURN
E ND IF
02980 X NORM-0 .ODO












































03240 C*** VARIA8LES MARKED a SHOULt)BE GIVEN FROM INVITR ROUTINE
O3250 C*** VARIA8LES MARKED u ARE EVALUATED AND RETURNED
O3260C E 石IAPPROXIMATE EIGENVALUE
O3270 C IPAIR 8 PAIRS OF SITES CONNECTED 8Y 80NDS
O3280 C IBOND 8 NUMBER OF 80NDS











0 NUMBER OF SITES
GIRIGHT HAND SIDE DF THE EQUATION : (H-E(APPROX))*X=B
〟 SOLUTION
UORKING AREA
8 INTERVAL TO CHECK CONVERGENCE
# NUMBER OF ITERATIONS TO BE RETURNED
a RATIO OF Jz TO Jxy

















O3550 DO 20 ITERAT=1,MAX
O3560 DO 30 I=1,MAX
O3570 30 Y(I)=0.ODO

































































































NUMBER OF ITERATIONS IN CG !▼.Ⅰ5)
04080 20 CONTINUE








04170 C+** VARIA8LESMARKED 0 SHOULD 8E GIVEN FROM MAIN PROGRAM
O4180 C,= * VARIABLES MARKED u ARE EVALUATED AND RETURNED
O4190 C EV a# VECTORS TO BE ORTHOGONALIZED / ORTHOGONALIZED VECTORS
O4200 C NORM(J)〝 NORM OF THE J-TH VECTOR RETURNED
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042 10 C IDGN 〟 DEGREE OF DEGENEARCY
O4220 C NUMVEC a NUMBER OF VECTORS TO BE CHECKED
04230

















0 44 10 25
IF(NUMVEC.LE.1)THEN



















O44 70 DO 30 Ⅰ=2,NUMVEC
O4480 NORM(Ⅰ)=1
04490 DO 40 J=1,I-1
04500 PRJCT=0.ODO
O4510 DO 50 L=1,MAX
O4520 50 PRJCT=PRJCT+EVくL,Ⅰ)●EVくL,J)








046 10 DO 80 L=1,MAX
O46 20 80 EV(L.I)=EV(L,Ⅰ)*VNORM
O46 30 ELSE







04710 C+++ CHECK ORTHOGONALITY
O47 20 DO 100 I=2.NUMVEC
O47 30 DO 100 J=1,Ⅰ-1
04740 PRD=0.ODO
O4750 DO 110 L=1,MAX
O4760 110 PRD=PRD+EV(L,i)*EV(L,J)
047 70 IF(A8S(PRO).LT.1.OD-10)60 TO 100
O 4780 WRITE(6,200)Ⅰ,J













04900 C*** VARIABLES MARKED a SHOULD 8E GIVEN FROM MAIN PROGRAM
O4910 C X a)EIGENVECTOR TO 8E CHECKED
O4920C V 〝 H*X
O4930 C LISTl,2 3 CONFIGURATIONS IN THE SPACE OF THE SPECIFIED SZ
04940 C MAX a MATRIX DIMENSION
O4950 C N a NUMBER OF SITES
O4960 C IPAIR a PAIRS FO SITES CONNECTED BY BONDS
O4970 C IBOND a NUMBER OF 80NDS
O4980 C ZRTIO a RATIO OF Jz TO Jxy
O4990 C 80NDuT a EXCHANGE INTERACTION OF EACH BOND Jxyくり )
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Appendix.E l次元での使用例
00010 C++* * + + + + + + + ～ + + + + + + + +～ + + + + + + + * * + * + + + + + + * + ～ + + +～ + ～ + ～ + + ++ *+ ～ + * *
00020 C** * * * *
00030 C* ++ 10 HEISENBERG ANTIFERROMAGNET H *
00040 C*H AS A ***
00050 C** * TEST OF THE SU8ROUTINES: = *
00060 C*H SZ, LANCZS･ INVITR･ CG･ ORTHG･ CHECK *H
ooo70 C* ** * * *
00080 C*+ + 1985/10/16 * +*
00110 C*++ +～+




00160 IMPLICIT REAL*8 くA-H'0-Z)
00170 DIMENSION Eく4),VくMAX'3)
00180 DIMENSION LISTl(MAX ) 'LIST2く2**N)
00185 DIMENSION BONDuTくⅠBOND)･IPAIRく2*Ⅰ80ND),ZRTIO(IBOND)
00190 8IMENSION VOくMAX ) ,Vl (MAX ) ･V2(MAX ) ,DELM くMAX)





00250 100 FORMATく' *H H * * . * - * * * * - - 1D HEISENBERG ANTIFERROMAGNET -,















FORMAT(/20X,'(1) SITE INFORMATION << IPAIR >>'/10(2X･2I3))
00350
00360 CH * CONFIGURATIONS IN THE SPACE OF Sz=0
00370 CALL SZ(L工STl ,LIST2'MAX'N･0･ODO)
00380
00390 C** * EIGENVALUES
oO400 1JRITE(6,120)
00410 120 FORMATく/20X,.く2) FOU R LOWEST E工GENVALUES'/
















cALL LANCZSくN,IPAIR pIBOND ,V2,Vl ,VO ･DELM,ZRT IO･IST EP ･E･IT R A T
IV,LISTl,L IST2,M AX,BONDIJT)
NRITEく6,130)IV, E,ITR AT






00550 C+ ++ EIGENVECTOR OF THE GROUND STATE
OO560 uRITE(6,140)








FORMATく/ - くく3.,,Il , ')) ⅠNITIAL VECTOR NUMBERt･Ⅰ5･1 -- - - - - - 1/ )
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00620 WRITE(6,160)

















00730 C* ++ DEGENERACY OF THE GROUND STATE
OO740 CALL ORTHG(V,NORM,IDGN,MAX,3)
00750 uRITE(6,180)IDGN,NORM
OO760 180 FORMATく/▼ くく3.4)) DEGENERACY OF THE GROUND STATE l,Ⅰ8/










































































































































































































































































































































































































































































































































































































































































































































































((3.3)) INITIALVECTORNUMBER 3 -------
INFORMATION FROM IN VITR AND CG
NUMBER OF I TERATIO NS I N CG
NUM BER OF ITERATIO NS I N CG
NUM 8ER OF ITERATIONS IN INVITR
INFORM ATION FROM CHECK
X書目*X IS -1.60 45498 2D+01
日+XくJ) /X(J) RATIOS一一1.60 45 4982D+01 -1.60454982D+01-1.6045498 2D+01- 1.60 454982D+01
-1.60454982D+01 -1.60454982D+01-1.60454982D+01-1.60 45 4982D+01
-1.60454982D+01 -1.60 454982D+01-1_6045498 2D+01-1.60 45 4982D+01
-1.60 454982D+01 -1.60454982D+01-1.60454982D+01-1.60 454982D+01
-1.60454982D+01 -1.6045 4982D+01-1.6045498 2D+01-1.60454982D+01
(く3.4))DEGENERACYOFTHEGROUND STATE 1










































C事 + + * 書 * + * * * * * ■ * * ++ CONFIGURATIONS WITH SPECIFIED SZ ** * 暮 * * + * * * * * * + ～ + * *
SUBROUTエNE SZ(LISTl,LIST2,MAX,N,SZVAL)
00220
00230 C* ++ VARIABLES MARKED a SHOULD BE GIVEN FROM MAIN PROGRAM
OO240 C* ** VARIABLES MARKED H ARE EVALUATED AND RETURNED
OO250 C LISTl(Ⅰ) # Ⅰ-TH SPIN CDNFIGURATION E･XPRESSED BY BIT PATTERN
OO260 C LIST2 # INVERSE LIST OF LIST1
00270 C MAX a DIMENSION OF THE MATRIX
OO280 C N a NUMBER DF SITES OF THE LATTICE
O0290 C SZVAL a TOTAL SZ OF THE SPACE TO BE DIAGONALIZED
00300
00310 REAL*8 SZVAL
OO320 DIMENSION LISTl(MAX),LIST2く2事 事N)
00330
00340 IF(MAX.GT.184756.OR.N.GT.20)THEN













00480 DO 10 I三1,2*●N
OO490 ISZ=0
00500 LIST2(I)=0
00510 DO 20 J=0,N-1
00520 20 ISZ=ISZ+rlOD(I/2++J,2)
00530 IF(ISZ.NE.IUPSPN)GO TO 10
OO540 ICNT三ICNT+1
00550 IF(ICNT.GT.MAX)THEN
























00700C * H VARIABLES MARKED a SHOULD BE GIVEN FROM MAIN PROGRAM








































a PAIRS OF SITES CONNECTED BY 80NDS
a NUMBER OF BONDS
a CONFIGURATIONS IN THE SPACE OF THE SPECIFIED SZ
a NUMBER OF SITES
a EXCHANGE INTERACTION OF EACH BOND Jxy(iJ')
# MATRIX ELEMENTS TO BE RETURNED






















































(フロー ･チャート LANCZS) (郎 J･Wを求めるサブJt～ ン)
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をみれば､どちらであるか解る｡IBIT-0 or IS なら､平行なので､1/2,I
BIT-ISl or IS2なら､反平行なので,-1/2を入れる｡ 1/4,-1/4､












IF(IBIT.弧 0.脱 IBIT.m IS)GOm30
今度は､非対角成分であるから 1/2･(Si'Sl-+Si-SI')の部分である｡S-1/2
なので､すぐ解るように､i-siteのspinとj-siteのspinは反平行でなく
てはならない｡I)で述べたように､IBIT-0,or IS の時は､spinが平行な
ので､この時昧処理をしないでとばす｡それでは反平行の時はどうするかというと
IEXCtBIEEXKIEEXZaJSTl(Ⅰ),ISl),IS2)
またまた､細かいことは省くが､IEOR (al,2**n)とやると､alという数のn-
bit日が逆転した (1⇒0,0⇒1)数が与えられる｡つまり､IEXCHGにはi-si
teとj-siteのspinが逆転した状態を京す2進数が入っていること_になる｡この2
進数が､Si◆S{+Si-Si十を偶 させた後の状態を表わすことになるので､
VO(I)=吋0(I)-VIa.IST2(IEXu ))柵 汀
をやれば､ベクトルVlと行列の非対角成分との積が求まるわけである｡ファクター 1/2はー
I)の時と同じく,ファクタ-2と相投している｡CGでやっていることも､本質的には同じ
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ことなので､ここでは説明しない｡しかし､ひとつだl滴 りにくいところがあるので､注意し
ておく｡それは､CGのDOノレー プ､40の中の rEPERBD-E/FLOAT(IBON
D)｣のところである｡なぜ､IBONDで割るのか?｡もし割らないとすると,〟- (IB
OND)xfn･Ⅰになってしまうと言えば､解って頂けることと思う｡最後に､ひとつだけ
述べておく｡お鮒 きの方もあるかもしれないが､このbit淡算はBTESTやIBCHN
Gという組み込み関数を用いればJもっと能率よく行なうことができるのである｡しかし､H
ITAC FORT77/HAPのコンパイラは今のところ､この関数をベクト)叫ヒしてくれ
ない｡ (引数が定数だとベクトノ叫ヒする｡)そのうち､コンパイラが鯵正されることもあるか
もしれないが､我々がプログラムを開発した暗点 (1985年 2-5月)ではまだ駄目であ
った｡プログラムをいじって遠くしたいと思われる方は､その辺にご留意損きたい｡
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